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東教大理 戸 田盛 和
アルカリ- ライ ド型の結晶KC考とNaCeの混晶 'あるいはαaAsとQ･αSbの
混晶など- -これを一般にABと ACの混晶と呼ぶ ' において格子振動
スペク トルCJギャグプが存在するか どうか ,とい う問題は ,赤外線吸収スペク
トルが混合に対して敵合型か自己主張型かとい うことと関係 し ,蘭白い問題で
ある0 枚 田はこU)聞題を明らかにし ･特別なモデルにつ いてギ ャップの存在条
件を示 した｡ 堀は力の定数が変化 しない限 り,次元に関係なく ･また隣接原子
間の相互作用だけでな く,遠 くの原子間の相互作用があ っても ,一般にギャ ッ
プの存在条件が成立す ることを示 したo堀の方法は 8VaPOrati?n method-と
いう｡これは格子ABにおいて B原子の車のいくつかの質量を段 々小さくして
最後 に ロにす る｡ そのときの固有振動数の変化を吟味する｡ つぎにか らにな っ
た格子点に庶子 Cを入れて ,混晶を作 り),そのときの固有振動数の変化 を吟 味
する(,)である｡ しか しこの方法をよく調べてみると evapora,tionは必要でな
い過程であることがわかる｡ 堀の方法は 'Ra･yLleighの定理を十分に使 うこと
が本質的なことである ｡ さらに飴色は2次形式の-般論か らRaJ71eighの定理
と ,ギ ャップの存在条件 とを導 き出した｡
ここでは蘭有撮劫数の模式図に Rayleighの定理を適用すれば ,ギ ャヅプの
存在条件は直ちに導かれることを示すのが 呂的である｡
まず ,規則格子 ABの振動数 スペク トルを考えると ,図 1の左端のように OPt
バ ン ド(上端60≡,下端,JB.)とaCouS･バ ン ド(上端似aB)とから成る. 酎 ま
わか りやすくするため ,各バ ン ドに 4本ずつの レベルを書いてあるが ,本当は
(A原子 ･あるいは B原子の数 )× (次元数 )だけの レベルが各バンドにある
わけであ る｡ 2次元 ,5次元の場合は結晶格子の対称性に よる縮退もあるが ,
RaylpJighの定理を応用するためには ,旗小な非対称性を加えて ,縮退をとり
除いたと考えてお くのが よい｡非対練性はあとで無限小に した健隈を考えれば
よい｡






とする (逆の場合 も同様に考え侍る ,あるいはBと Cとの役割 りをとりかえノれ
ぼ同様 )0 Rayleighの定理によれば ,1個の貿竜を小 さくすれば ,握勢子系
の固有振動数は必 ず大きくなる｡ このとき ･駕篭をかえる前の次に ,高いレベ
ルを越えることはない｡ したが って .レベルの変位は図 1の左か ら2番 目の
ne- 1の模式図のようになる｡各 レベルが高い方へ変位 している｡
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更にもう 1個の B庶子を Cでおきかえると ,レベルは nc- 2 のように更に
高く変位す るO'こうしてつぎつぎにB庶子と C原子でお きかえると ･最後にAC
規則格子になる｡ これは園 !で左か ら右へ=到る変位を レベルに与える.図では
i次元で庶子の数 はAが4個 ,Bと Cと合わせて4個のように書いてあ るーので
nc-4で AC格子に達 しているがノ,これはただ図を簡単にするためで太質的な
ことでないo AC規則格子では oPt.バン ドとacouB.バン ドに分かれていな
ければならない｡ これは凶の右端で与えられている｡
このような レペ}レの変位 は ,マッチ 棒を並べて考察す ると容易であるO この
-1LiTJ50-
戸 田 盛 和
とき特徴的な ことは ,左端 のABと右端のAC格子では二つのバン ドに分かれて
いることである.そして図 1で右下が りの点線で示す曲線は ･BとCでおきか
える膳序に関係な く,つねに右下がりである｡
AB M工Ⅹ丑D AC
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図 2
aCOlユS
Mc/MBを/J､さ十㌢ると ABに比べて ACのバ ン ドはひろくな り ･レベルの
馴 ま図 2のようになるo このときAC格子の oPt･バ ン ドtD下端 wCcが A-1B格子
のOPtバン ドの上端 L-D芝よりも上にあれば ,中間の混晶では ,レベルの間にバ
ン ドギ ャップが存在す ることがわかる. これがギ ャップ存在,.I)条件である｡
図5は原子数が大きく ,レベルが密集 している状態を示 している｡ acou･S
バン ドの上にも混晶のギ ャップが存在す る可能性があることがわか る (LB.
i,ほ局在振動 )Oしノ
以上は最隣接以外の原子軌 二相互作用があ って も一般に成 り立つ. 特に最隣
接麓子間の相互作用だけのときは ,上の条件を式で書 くと ,始めに榎田が与 え チ
た条件 になる｡
BをCでおきかえたとき ,原子間の相互作用がちが う場合にも ,別のRay--
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Ray●leighの定理によれば ,相互作用 (バネ )の 1本を強いものでおきかえ
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例えば図 1のような場合 ,Bを 2個だけ Cでお きかえ ,その際 ,バネは変化
させないとすると ,図 1の左の三列あるいは図4の実線Jjようなレベ ′レ変化が
起こるO ここでバネを 1本ずつ強いもojでとりかえると ･それにつれて 2′,
2′′,2′′′,2′′′′ のような レベル変化 (破線 )が起こる｡ 図 5からわか るよ
うに ,この混晶でギ ャ ップがで きるかできないか は判定することができない｡
実際に混晶にするときノ{Lネは強 くなるものも弱 くなるものもあるであろう｡
簡単にMcく MB で ,相互作用がすべて (Cでおきかえたとき )強くなるとし
ても ,図 5の場合のようにギ ャップの存在条件を導き出す ことはできそ うもな
い｡ この間題は吏に研究が必要であ る｡
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